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 RGD 配列と金表面の相互作用を解析するモデルとして、4 層の金(111)面上に 15Å の真空層を
設け、真空層中に RGDを配置したモデルを作成した。RGDは金表面上の 4つの吸着サイト(atop, 




を用いた。電子のフェルミ分布は 0.005 Ha で smearing し、k 点サンプリングには 2×2×1 の
Monkhorst–Pack k-point mesh を用いた。 






布の解析を行ったところ、RGD の D 側鎖が負に強く分極し、逆に R 側鎖が正に強く分極し
ていることがわかった。このように、アミノ酸配列間を媒介する電荷分布・分極状態の変化
が生じたことにより RGD の金表面は、D 単体よりも高い親和性を有するものと考えられる。 
 
発表論文: S. Deguchi, M. Hakamada, M. Mabuchi, “Adsorption of RGD tripeptide on Au 
(111) surface”, Materials Transactions. 60 (2019) 1711-1715. 
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